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§1 は じ め に











開係数を構成するformulaを与え(以後論文 Ⅰとして参照する｡ seeref.8)), dipole
系の1次 ･2次転移の問題にこれを適用した｡両者の展開式は一致するが,この報告で
はこれらが共にいわゆる分子場理論の手法 - 分子場の仮定とself-consistentequationの













ここで, Vikは巨k site間の interactionparameter,xi は jsiteのミ.クロ状態を指定
する random 変数 (いくつかの discreteな spinlikevalueまたは, bound された C0-










となるOただし,< >はくeTP刺 )>- Jdxie-P飢 )W(xi)･即ち分布微 W(xJ)につ
いての momentaverageを意味し,一方(3低 中の xkは分子場理論の立場では,self-consis-
tentに決められ るべき, Xkの熱平均値であって両者の平均は異なる事を注意するo
さて,さまざまな状態の中から, 1つの orderが実現されるものとし,これを指定する
波数ベク トルをq,対応するorder-parameterをE ,これに conjugateな外場 をE とq q
書く｡ このとき
xk- E C - Lq'rkq
E.- Ee~lq●rjJ q
と置 くことが許されよう｡(5),(6)紘(3尿 中のEk, E.が各格子点毎に elq ●rj で変調 さJ
れている事を表わす｡ ただし,今は E , Eq を実数 と仮定する (複素数の場合は§4q










であり, V(q)はVikの latticeFouriersum である｡(7武 のZoiは random 変数 xiにつ





Lg(uq)- N ∑u2n<x2n>C/ (2n)! ,n=l q
(9)
(10)
を得るoただし,<x2n≒ …<x2n>｡(Jに independent )とし,また簡単のためWJ
(Xj)が symmetricな分布,すなわち奇数べキの momnet平均は0と仮定したo
さて分子場理論の手法通 りに･ここで xk ,すなわち order-parameter E に対するq
self_C｡nsistenteq･を立てると,
E- 1 a 1
q 好古J 冒(u.)≡百 g'(u.),
q
(川









じた形に導出 しうる｡実際 lsingspinのように random変数が簡単な分布に従 うような
場合にはよい｡しかし,少し複雑な分布関数になると,このことは必ず しもそう実行容











(]31に基づき, 1次 ･2次転移を議論する場合には(14)～(16)はミクロな random 変数 のcu-








1/2a for ~a<Ⅹ<a (内部 )
O otherwise (外部 ) (17)
(18)










の他にも,例えば温度に紋存 した縮退度をもつ SPin型変数のモデル (Blumeヲ)山下 ･
中野6)),二成分からなる混合系のモデル (Blume他1) )などでは,B,Cが温度依存





最近,西川 ･中野5)は分布関数 (図 1参照 )が,
Wf､お)







(Jw(x)dx- 1, S… S｡+2sb , X｡- 1)-(:X)
価)
で与えられ る Continuouslsingmodelを考察 したoこ こに S｡, ㌔ , x｡(- 1)は温度
に紋存 しない定数 と仮定され る｡ したがってこの場合は(15)から
B∝-<x4> - 3<x2>2-<x4>C (21)
の正負によって,転移の次数が判定 され る｡即ち比<x2>2/<Ⅹ4>(Gauss分布に対して
は 3,それからの外れは分布の non-Gaussianityを表わす尺度 =natnessfactorM と して






D…sa/sb, α… 1-(2aTL (2brl
と求まるが,これは西川 ･中野の結果 ( symmtriccase )に他ならない｡ もしここで x
- 0,± xo に minimum をもつような threeminimumpotentialに対するBoltzmann因
子を近似的に分布関数(20)で代用する場合は,変位型の強誘電体モデルとして興味がもた






f,kT-÷1号A'里人'E'y)十頼 り E("4qq q






A (l v)- pv(初 (q)+<x21>-cl ∂ん ,dス)-
dlv)= 1 <xj2x≡> C
2<x12>C2<xv2>C2 120
,D(i)- 1
ただし, random変数 Ⅹ- (xl,x2,X3)の各成分 ･'xl (A- 1,2,3)の分布はsy一
mmetricで,これの奇数べキに関するmoment平均は()になるものと仮定し,また簡単
のため展開の 6次の項については, crossterm :E(i)4f(〟)2, 〆1)2E(2)2〆3)2は省略した｡
q q q q q









単純立方格子の各格子点 Lで,大きさpaまたは pb の dipoleが,それぞれ,statistical
weight pお よび q(p+q- 1) で多方位の配向 (または自由回転 )をとるものとするo
配向のタイプとしては次の4つの場合 (図2)を考える｡
(1)自由回転,也)[ool]配向,唖)[011]配向,OV)[111]配向 但5)
このとき分布関数 W(xl, x2, Ⅹ3 )紘,
W(xl,x2,X3)= pwa(xl,x2,ち )+q%(Ⅹ1,x2･X3) a)
ここに wa,wbは dipole pa,pbの配向に対するそれぞれの分布関数でe5)の4つの各場
合に対して





覗) wT - li i8(誓 -x;,8(Pi-x2)♂(x3,2
･∂(xl,♂(‡ -X…)♂(誓-x32,
･∂(号-xi,8(x2)♂(Pi-x,2,
0 W. -与∂(誓 -x;,♂(号 -x…,♂(誓 -x23)
(IV)
である｡さて,展開C3)でDは安定化のための正の定数とみなすと,転移の次数を決める
4次の係数B,C(立方対称性の故に, B(1)- B(2)- B(3)-B,C(12)- C(23)-C(31)≡
C)は価),防)を伽に用いて,
B-%(pFPa･qpb2i-KB(pp4a･qpg))/(ppa2･qpb2ヂ
C-i I(ppz･ qp2bi-Kc(ppa4･ qp 三) ) / (pua2･ qub2)4
e8)
Cg)




(I) 亜 叫 肝)
KB 3 /5 1 1/2 V3
表 1
立方対称性の故に.order-parameterE.-(i.1),












0 1/3 1/2 3/5 7
図3 p-γ平面における転移の次数のboundaryline｡ 内側が1次転
移の領域である｡
次 ･2次を分かつB- 0の boundarylineを, p-γ(γ≡pb/pa) 平面内に図示したも
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のが図 3であり,曲線の内(下 )側が1次転移,外 (上 )側 が2次転移の領域 を示す｡
この図からKBの値が大きくなるにつれて 1次転移の領域が広くなり,KB- 1で全額
域が1次転移となることがわかるo KB- 1([001]配向 )の場合, p- 0,1および
γ -1の境界線上の特別な場合を除いて常に 1次転移となる事は興味深い0
同様の考察は(I)-(相の配向を mix したようないろいろの他のモデルに対 しても容易
に拡張 しうる｡ 例えば, dipole 〟｡の [001]配向と〟bの [111]配向を statistical
weight P･qで mixした場合 ‥
W(xl,x2,X3)-pw(aH)+ qw(bN) (31)






タイプとしては,籍の形 (その内部を自由に動きうる領域の形 )として,次の 3つの
場合を考える｡














( I) (n) (恥
′KB 〟 7 3β 20/21
f〔｡｡1〕/kT-与AE2+iBE4+iDE6, for E- (0,0,i)
f〔.1〕/kT-子AE2･吉(B+C,打 2iE6, forf-(0,ふ 蓬 )
f〔111〕/kT-与AE2･ li (B+2C)E4･ 5iD F, for E-(方 言,孟 )
(E2- EE l2-E(1デ+i(2)2+ f(3)2)
を比酪 解析するoただし簡単のため,相互作用の latticeFouriersum V(lqv)tま等方的
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境界は太線で示したoまた [001] 方向のEの出現はない )o (砂の正1面体の場合(KB
/
- 20/21>Kc-10/21) では(33)よりB<Cが直ちに言えるから,図-4よりB-C<
0の領域で, 1次 ･2次転移を分かつ boundarylineとして
B-(pa2･qb2)2-普 (pa4･qb4)- 0,








紘, 1次≠ 2次転移の boundaryline (内側が 1次転移 ),破線はEの出現方向 [001]
r-[111] に対するそれであって,(i)[001] 方向の2次転移,(i)[001] 方向の1次
転移,qi)[111] 方向の 1次転移,などp, γの値に応じて 3つの場合が生ずることが












のモデルの1つ (例えば⑪の正八面体の場合はベロブスカイ ト型混晶のモデル )として






4.1 複素 order-parameter展開 (singletmodeの場合 )
order-parameterEq が複素数であることに対応して,これに conjugateな外場 E. も
また複素数となる｡ この場合には(5),(6)を
xk-Ee-1q'% +E elq'rkq ~q
E. - E √ lq●rj+ E elq●rjJ q -q
霊山E
冠盟
と書きかえればよいo ただし, i.*- E-., Eご- E-q であるo したがって(7)式の ち j
紘
~lq●rj+u x.elq●rJ )>,Zoi- <exp(uqxJe -q J 即)











ここにGは逆格子ベク トルであり, a((nl-n2)q-a)の項の存在は incommensurate-
commensurate 相転移を扱うような場合において,本質的に重要な役目をはたす｡すな
わち,波数ベク トルqが incommensurateであるときにはこの条件によって･ nl≠n2
の項からの寄与は現われないが, commensurateであれば,適当な高次のべキにおいて,
nl≠n2 の項からの寄与がorder-parameter展開の中に現われるからであるo (論文 Ⅰで
紘,簡単のためnl≠rbの項の寄与をexplicitには扱わなかった ) さて,§2の場合
と同様に Legendre変換 を行えば,結局-粒子当りの自由エネルギーは次 のよ うに計算
される｡ (簡単のため§2と同様に,奇数べキのmoment平均は0と仮定 した )
f./kT-‡AqfE. L2+iB.EE｡14号 C.JE.l6I
f- lEqlel¢ Iq
A - 2(βVh)+<x2>~1),q C
<㌔>















を記 しておけば (4次までの展開で ),
f.,kT-i蓬1拙 戦 + u lBi ,Fql' F4 + i l,ZyC冊 ,ZlFqy'･2･
OBE
ただし
E(i)- If(ql)Iel¢ス ･(i- 1,2, 3 )q











4.2 incommensurate相, commensurate相の order-parameter展開
Ⅰncommensurate･Commensurate相転移 は,最近多くの研究者の関心 を集めているが,




ハ ミルトニアン(1)がなお使えるものと仮定し ),例えば Moncton ら9)が 2H-TaSe
についての議論で用いたような Landau型の現象論的 order･parameter展開式 が §4.2
の筋書きに沿ってどのように導出できるかを示 してみる｡ このためには,前節 §4.1の
場合とはちがって, random 変数 x, の分布関数 W(xi)は symmetriCでなく,奇数べ
キのモーメント平均が残るものとするoまず IC相に対 しては,波数ベクトル q8- (1
-a)a*/3, q2∂-(1+2∂)a*/3,(a*‥逆格子ベクトル )の2つの Order･parameter
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- a*/3に対 しては, Eqc- IE qc le▲¢C として,
fc/kT-A(qc冊 qc仁 i B IE.ct3co s3¢C･ic IE｡cl4 I (55)
A(qc)- PV(qc)+< x2>C-1 (56)
が得られ,展開係数B,Cはこの際にもそれぞれ(53),(54)で与えられる｡(55)式右辺




として, q｡に∂紋存性 を仮定すれば, Monctonらが現象論で用いた自由エネルギー
のorder-parameter展開式 と全く同じ形式のものが得られる(ただし, Monctonらは,









終 りに,この研究に関心 を寄せられた名大 ･中野藤生教授,ならびに近畿大 ･田中聴,
関学大 ･石井哲夫の諸氏に感謝の意を表する｡
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